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	LPSO(Long	Period	Stacking	Order)構造を持ったMgは比降伏強度でジュラルミンを上回る特性
を持ち，かつ難燃性を併せ持つため，次世代の航空機の構造材料として国内外から注目を集め
ている．しかし，その生成機構は未だ明らかにされていない．	
	
	西谷研究室では「積層欠陥部にL12クラスターが形成され，そこから排斥されたZn,	Yが中周期
的に濃化して新たな積層欠陥を誘発する」という溶質原子先導型のシナリオを立てていた．し
かし，第一原理計算の結果は，系全体のエネルギーが溶質原子とL12クラスターとの距離が離れ
るにつれて単調減少し安定化する事を示した．この結果は中周期的に溶質原子が濃化するとい
う予想に反したものであった．	
	
	これまでは溶質原子単体，あるいはペアについてL12クラスターとの相互作用を検証していた
が，より大きな溶質原子のクラスター集合であるスモールクラスターを仮定し，第一原理計算
によりL12クラスターとの相互作用エネルギーを求めた．L12クラスターから1層ずつ離したモデ
ルの計算結果は，中距離で溶質原子が安定化する可能性を示した．	
	
	また，スモールクラスターについて，一般的な拡散機構で重要となる空孔がどの位置で安定で
あるかを第一原理計算によって求め，スモールクラスターの拡散機構を検討した．スモールク
ラスター付近で空孔が安定化する事を期待し計算をおこなったが，計算結果はスモールクラス
ターから離れた位置で空孔が安定化する事を示した．この計算では，空孔を利用したスモール
クラスターの拡散の可能性を見出すことはできなかった．	
	
本研究からスモールクラスター単位での溶質原子の中距離安定の可能性が示された．このこ
とから，過去に提案されていたシナリオを修正し，「積層欠陥部にL12クラスターが形成され，
そこから排斥されたZn,	Yがスモールクラスターを形成することで4-5層離れた位置に濃化し新
たな積層欠陥を誘発する」というシナリオを提案した．	
